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Resume 
Formålet med dette projekt er at undersøge fedtsyrers indvirkning på et phospholipid‐dobbeltlag. Specifikt: 
stearinsyres indvirkning på en DMPC membran. 
Ifølge  en  artikel  fra  MEMPHYS  ‐  Center  for  Biomembran‐Fysik  (Peters  et  al.,  2009),  vil  tilsætning  af 
stearinsyre og oliesyre forårsage en sammentrækning af en DMPC‐membran. Formålet med projektet er at 
eftervise artiklens resultat for stearinsyre med Small Angle X‐ray Scattering (SAXS). 
Der måltes på Multi‐Lamellare Vesikler  (MLV) med DMPC og Stearinsyre  i  forskellige blandingsforhold og 
ved forskellige pH‐værdier. 
21  prøver  blev  målt  med  SAXS  over  en  tidsperiode  på  2  måneder.  Der  ses  en  ændring  i  relation  til 
pertuberingen  med  stearinsyre.  Der  kan  ikke  konkluderes  nogen  systematisk  sammenhæng  med 
koncentrationen,  da  usikkerhederne  ved  målingerne  er  større  end  sammenhængen.  Det  formodes  at 
hovedårsagen til dette skyldes at systemet ikke er i termodynamisk ligevægt. 
Abstract 
The purpose of this project is to examine the influence of fatty acids on phospholipid bilayers. Specifically 
the influence of stearic acid on a DMPC membrane. 
According to an article from MEMPHYS  ‐ center for biomembrane physics (Peters et al.. 2009) will 
perturbation of stearic acid and oleic acid cause a thinning of a DMPC‐membrane. The aim of the project is 
to prove the articles results for stearic acid by the use of Small Angle X‐ray Scattering (SAXS). 
 Measurements are performed on multilamellar vesicles (MLV) with DMPC and stearic acid in various 
compositions and various pH values. 
21 samples were measured with SAXS during a time period of two months. It is shown that the 
perturbation with stearic acid causes a change in the repeat distance of the membrane. It is not possible to 
show any systematic correlation to the concentration, since the uncertainties are larger than the measured 
differences. It is assumed that the main cause of this is that the system isn’t in thermodynamic equilibrium. 
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1. Indledning 
Visse steder i biologien som f.eks. i cellemembraner er det nødvendigt at tillade nogle stoffer at passere en 
membran mens andre stoffer holdes ude. Disse membraner består af en række molekyler herunder 
phospholipider, kolesterol, proteiner o.a. Hovedbestanddelen af en sådan membran vil ofte være lipider af 
forskellig art. I dette projekt er taget udgangspunkt i DMPC, da dette molekyle er ofte forekommende i 
biologiske systemer. 
Dimyristoylphosphatidylcholine (DMPC) (1,2‐Dimyristoyl‐sn‐glycero‐3‐phosphocholine) er to kulstofkæder 
med 14 kulstofatomer i hver. Disse har dernæst fået påsat en carboxylgryppe og er derfor blevet til 
fedtsyrer. Et glycerolmolekyle kan dernæst esterifiseres med to fedtsyrer til et DMPC‐molekyle (Mouritsen, 
2005). 
 
Figur 1 Model af et DMPC molekyle. DMPC er sammensat af forskellige molekyler, uden dog at have samme egenskaber som de 
oprindelige molekyler. Det ses desuden af modellen, at DMPC har en hydrofil hovedgruppe og en hydrofobisk hale. 
DMPC er zwitterionisk idet hovedgruppen både indeholder en kation (O‐) og en anion (N+); det gør 
molekylet internt polært. Halerne er upolære methylgrupper.  
Når mange DMPC molekyler flyder rundt i vand vil de organisere sig således, at de hydrofobe haler har den 
mindst mulige kontakt med vandfasen. For at minimere denne kontakt dannes et dobbeltlag af DMPC 
molekyler hvor de hydrofile hoveder vender ud mod vandet på hver side, mens halerne helt gemmes i 
midten (Se Figur 2). Hvis en sådan phospholipid‐membran krummes kan der dannes en kugleform. 
 
Figur 2 Model af et phospholipid dobbeltlag krummet til en vesikel. Modellen skal forestille en tredimensionel repræsentation, 
hvor phospholipiderne vil selvorganisere sig i kugleformede aggregater. (Mouritsen, 2005, s. 37)‐modificeret. 
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Phospholipid vesikler udgør en vigtig matrix for en række cellulære processer, der finder sted i membranen 
samt på membranens overflade. 
 
Fedtsyrer vil i vand danne kompakte kugler, kaldet miceller, hvor halerne fylder hele midterområdet (se 
Figur 3), men DMPC danner snarere vesikler, bestående af et dobbelt lag phospholipider omgivet af vand 
på begge sider. Hvis flere lag indkapsler hinanden kaldes de for multi‐lamellare vesikler (MLV) til forskel fra 
de uni‐lamellare (ULV) (se Figur 3). DMPC vil i vand danne multilamellare vesikler. 
 
Figur 3 Tegning af micelle, vesikel og multilamellar vesikel. 
Denne aggregering styres af en pakningsparameter defineret som følger (Israelachvili, 1992, s. 371): 
ܸ
݈ܽ௖
 
Hvor ܸ er halevolumen, ܽ er det optimale hovedgruppeareal og ݈௖ er den kritiske halelængde. 
Ved en pakningsparameter på 
ଵ
ଷ
 dannes misceller, hvorimod en pakningsparameter på 
ଵ
ଶ
 danner vesikler. 
 
Genstandsområdet for dette projekt er interaktionen af DMPC og stearinsyre, som en reduktionistisk 
repræsentation af et biologisk system. 
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 Formålet med projektet er i tråd med (Peters et al., 2009) at afdække nogle fundamentale sammenhænge i 
interaktionen imellem DMPC og stearinsyre. I dette projekt undersøges ændringen i repeatafstanden i 
relation til koncentrationen af stearinsyre i membranen, samt stearinsyrens protonering. Ydermere er 
formålet med projektet at fungere som en pædagogisk introduktion til studier af phospholipider og 
anvendelse af Small Angle X‐ray Scattering (SAXS, eller småvinkelspredning på dansk). Rapporten er derfor 
forsøgt holdt i et simpelt sprog, og det er forsøgt ikke at anvende begreber, der forudsætter forhåndsviden 
ud over et basalt kendskab til fysik. 
 
Målgruppen for projektet er forskere indenfor fysisk kemi, biofysik etc. der vil have gavn af rapporten, i 
videre forskningsøjemed, særligt i relation til interaktionen mellem phospholipider og stearinsyre. 
Derudover er målgruppen nye studerende indenfor området, der kan anvende rapporten som en indføring i 
phospholipider og som en guide til gennemførsel af SAXS‐studier. 
 
Projektet er skrevet med udgangspunkt i følgende problemformulering: 
 
Ændres repeatafstanden af en DMPC multilamellar vesikel som følge af perturbering 
med stearinsyre? 
Findes der en systematisk sammenhæng imellem ændringen i repeatafstanden og 
koncentrationen af stearinsyre i membranen? 
Findes der en systematisk sammenhæng imellem ændringen i repeatafstanden og 
protoneringen af stearinsyren? 
 
 
 
 
 
Der indsamles i dette projekt en række empiriske data, som dernæst sammenholdes med teoretiske 
analyser fra literaturen. Projektet kan således karakteriseres som et internt‐fagligt projekt, med hovedfokus 
lagt på det empiriske arbejde. Det er således også projektets formål at leve op til kriterierne for opnåelse af 
”det eksperimentelle kryds”.   
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 2. Metode 
For  at  besvare  problemformuleringen  er  der  foretaget  et  SAXS  studie  af  DMPC  perturberet  med 
stearinsyre.  Et  SAXS  studie  består  af  en  prøvepræparering,  en  serie  målinger  med  SAXS,  samt  en 
efterfølgende databehandling. I det følgende afsnit vil der blive redegjort for valget af metode i de enkelte 
dele af eksperimentet,  samt validiteten af den  fulgte metode. De enkelte dele af eksperimentet vil blive 
gennemgået  kort,  men  en  redegørelse  for  detaljerne  i  den  eksperimentelle  metode  findes  i  afsnittet 
Eksperiment (side 15). 
Prøvepræparering 
Da  formålet med dette projekt  er  at  studere  samme  system  som  i  artiklen:  (Peters  et  al., 2009),  følger 
prøvepræpareringen i vid udstrækning den samme metode som (Peters et al., 2009). DMPC og stearinsyre 
blev  indkøbt og anvendt uden yderligere  rensning. De  rette mængder blev dernæst afvejet  som  tørstof, 
hvorefter tørstoffet blev opløst i kloroform. Vægtprocenten imellem vand og tørstof valgtes til 5% da forsøg 
med prøver med 2% tørstof var sværere at analysere dataene fra, og for at holde vægtprocenten så lav som 
muligt og sikre dannelsen af phospholipid dobbeltlag. Det molbrøk‐interval der blev anvendt mellem DMPC 
og stearinsyre, var 0.1 ‐ 0.3. Dette følger samme interval og afstande mellem målepunkterne som i (Peters 
et al., 2009), udvidet med to målepunkter med lavere molbrøker, da det viste sig at dataene lettere kunne 
analyseres ved  lavere koncentrationer af stearinsyre  i membranen. Herefter blev kloroformen  inddampet, 
og det inddampede tørstof opløst i milli‐q vand. Den angivne procedure adskiller sig fra (Peters et al., 2009), 
men  følger  instruktioner  af  postdoc.  kemiker  Chunhua  Wang,  Roskilde  Universitet  (personlig 
kommunikation). 
Ydermere,  for at  variere pH‐værdien  i prøverne, og dermed påvirke protoneringsgraden af  stearinsyren, 
tilføjedes NaOH. pH‐værdien måltes med almindeligt pH‐meter. 
SAXS 
Prøverne blev herefter målt med Small Angle X‐ray Scattering  (SAXS)  i 30 minutter ved en  intensitet på 
40kV og 40mA.  Indstillinger og  instruktioner  i korrekt brug af SAXS blev givet af Dorthe Posselt,  lektor på 
Roskilde  Universitet  ved  Indsatsområdet  for  studiet  af  Matematik  og  Fysik  samt  deres  funktioner  i 
Undervisning, Forskning og Anvendelser (IMFUFA). Disse indstillinger blev valgt, ud fra en afvejning af, ikke 
at måle over for  lange perioder, da dette risikerer at ødelægge vesiklerne, samt for at måle over  lang nok 
tid til at få et analyserbart resultat. Som reference blev en prøve med en molbrøk på 0,05 målt i 18 timer på 
samme måde som (Lund, 2005) uden nævneværdigt forbedret signal‐støj forhold. 
Databehandling 
Dataene  fra  en model  bestående  af  en  lineær  sammenhæng  imellem  q‐værdien  og  kanalnummeret  på 
SAXS‐apparaturet.  De  enkelte  repeatafstande  blev  herefter  fundet  igennem  et  Lorentz‐fit,  hvorefter 
repeatafstanden kan beregnes.  
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 Kontrol‐prøve 
For at kontrollere om der skulle forefindes frie fedtsyrer i opløsningen, blev en prøve med ren stearinsyre i 
vand  målt  efter  samme  procedure  som  beskrevet  ovenfor.  Prøven  blev  fremstillet  ved  afvejning  af 
stearinsyre  som  tørstof, hvorefter der  tilsattes milli‐Q  vand,  så der  fremkom  koncentration på 5% w/w. 
Prøven blev målt ved tre forskellige pH‐værdier, for at afdække SAXS‐spektret ved stearinsyres forskellige 
faser som defineret af (Cistola et al. 1988). Alle tre prøver blev endvidere målt ved samme temperatur som 
prøverne  med  DMPC.  Derudover  blev  prøverne  målt  ved  70  \circ  C,  for  at  analysere  spektret  over 
faseovergangstemperaturen. 
Disse  prøver  blev  herefter  sammenlignet med  prøverne  for DMPC  og  stearinsyre,  for  at  afgøre  om  der 
forefandtes frie stearinsyrer i opløsningen. 
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3. Model 
Projektet tager udgangspunkt  i en artikel fra 2009 af Günther Peters, Flemming Hansen, Martin Møller og 
Peter Westh.  Deres  resultater  bliver  anvendt  som model  for  dette  projekts  eksperiment.  Hele  afsnit  3 
omhandler derfor undersøgelser og resultater beskrevet i artiklen (Peters et al., 2009). 
I det følgende vil artiklen blive gennemgået, og der vil senere blive gjort rede for forskelle mellem artiklen 
og nærværende projekt.  
3.1 Artiklen fra Journal of Physical Chemistry B 
Formålet med  Peters,  Hansens, Møllers  og Wesths  arbejde  er  at  undersøge  fedtsyrers  indvirkning  på 
DMPC‐membraners  tykkelse.  I  artiklen  undersøges  stearinsyres  og  oliesyres  indvirkning  på  en  DMPC‐
membran med en molbrøk i et biologisk relevant interval fra 0.05 til 0.30. Herefter undersøger de hvordan 
main phase transition1 ændrer sig som følge af koncentrationen, hvordan volumen af vesiklerne ændrer sig 
som følge af koncentrationen og hvordan phospholipiderne og fedtsyrerne ligger pakket, samt pakningens 
indflydelse på molekylernes struktur. Der vil i dette afsnit blive fokuseret på stearinsyrens indflydelse. 
For  at  undersøge ændringen  i  faseovergangstemperaturen,  ved main  phase  transition,  som  funktion  af 
koncentrationen,  anvendes  Differential  Scanning  Calorimetri  (DSC).  Til  undersøgelse  af  vesiklernes 
volumenændring,  som  følge  af  koncentrationen  af  fedtsyre  i  membranen,  anvendes  densitometri. 
Pakningen mellem phospholipider og fedtsyrer, samt ændringerne i molekylernes struktur, undersøges ved 
molecular dynamics (MD) simulation. 
 
Differential Scanning Calorimetri (DSC) 
 
Figur 4 Eksperimentelle resultater fra DSC. Figuren viser sammenhængen mellem temperaturen 
for main phase transition og koncentrationen af fedtsyrer i membranen. (Peters et al., 2009, s. 94) 
                                                            
1 Membranens faseovergangstemperatur fra gel‐fase til flydende krystallinsk fase. 
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 Som  det  ses  af  Figur  4,  så  stiger  temperaturen  for  main  phase  transition  med  koncentrationen  af 
stearinsyre  i membranen. Dette skyldes at stearinsyre  lettere opløses  i gel‐fasen end  i den flydende fase. 
Der kræves altså mere energi  for at gå  fra gel‐fase  til den  flydende  fase ved en højere koncentration af 
stearinsyre i membranen. 
Densitometri 
Det  densitometriske  eksperiment  i  (Peters  et  al.,  2009)  tager  udgangspunkt  i  begrebet  partiel molær 
volumen.  Ifølge  (Atkins,  1994,  s.  208)  er  det  partielle  molære  volumen  af  et  stof  A  i  en  blanding 
volumenændringen  ved  tilføjelse  af  1 mol  A  til  en  stor mængde  af  blandingen.  Dette  kan matematisk 
defineres som følger: 
௃ܸ ൌ
߲ܸ
߲݊௃
ቤ
௉, ௡ᇲ
 
்,
Hvor  ௃ܸ er det partielle molære volumen af kemikalie ܬ, ܸ er det totale volumen, ݊௃ er antallet af tilførte 
mol ܬ, ܲ er trykket, ܶ er temperaturen og ݊ᇱ er antallet af mol af de andre stoffer i blandingen. Ved ideel 
blanding  vil  det  samlede  volumen  af  blandingen  være  summen  af  de  partielle  volumener,  her 
eksemplificeret ved en binær blanding af stofferne A og B (se Figur 5): 
 
Figur 5 Forsimplet tegning af ideel blanding af to stoffer, her har A og B har lige store partielle volumener. 
Den korrekte formel til beregning af partiel m l  o ær volumen er:
ൌ ஺ܺ ൅ ஻ܸܺ஻ ௠ܸ ஺ܸ
Hvor  ஺ܸ og  ஻ܸ er volumen af stof A og B, og   ஺ܺ  g   hvert stofs molbrøk af prøven, således at: o ܺ஻ angiver
஺ܺ ൅ ܺ஻ ൌ 1 
 
(Peters  et  al.,  2009)  viser  at  pakningen  af  DMPC  og  Stearinsyre  ikke  er  ideel.  Det  vil  sige  at  der  kan 
forekomme små hulrum i lipidpakningen som Stearinsyren helt eller delvist udfylder (sammenlign Figur 6). 
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 Figur 6 Viser hvordan et stof kan indeholde små hulrum der helt eller delvist kan udfyldes af andre stoffer. 
 
Hvis et blandet volumen ikke vokser efter den ideelle model, så kan det beregnes hvor stor en part af det 
nye  totalvolumen  som  er  udgjort  af  tilsætningsstoffet.  Det  kan  herefter  vises  at  de  partielle  molære 
volumener for kemikalierne A og B kan udledes til: 
஺ܸ ൌ ௠ܸ െ ܺ஻ ൬
߲ ௠ܸ
߲ܺ஻
൰
,௉
 
்
஻ܸ ൌ ௠ܸ ൅ ሺ1 െ ܺ஻ሻ ൬
߲ ௠ܸ
߲ܺ஻
൰
௉
 
்,
Det kan af de to ovenstående ligninger ses, at hvis  ௠ܸ er lineær i ܺ஻, så pakker molekylerne ideelt. Hvis  ௠ܸ 
ikke er lineær i ܺ஻, så optræder der pakningseffekter i systemet. 
Ofte er det ikke muligt at måle de partielle molære volumener direkte, hvorfor man antager at den ene af 
den binære blandings komponenter har samme partielle molære volumen som i sin rene form. Dette kaldes 
det umiddelbare molære volumen og er defineret sål eed s: 
஻ܸ,௔௣௣ ൌ
௠ܸ െ ஺ܺ ஺ܸ
ܺ஻
 
Det vises herefter at det umiddelbare og det partielle molære volumen er i god overensstemmelse. 
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 Figur 7 Det umiddelbare molære volumen for systemet bestående af DMPC og stearinsyre. 
De rette linjer er beregnet ud fra ࢂࢇ࢖࢖ og skitserer en ideel blanding (Peters et al., 2009). 
Som det ses af Figur 7 ligger punkterne for DMPC og stearinsyre konsekvent over linjen for ideel blanding. 
Dette  betyder  at  et  af  kemikalierne  eller  begge  har  et  større molært  volumen  end  i  deres  rene  form. 
Desuden  ses et  fald  i det molære volumen når molbrøken af  stearinsyre overstiger 0.2. Dette  skyldes at 
systemet er gået ind i en blandet fase med både fluid og gel elementer. På den mindre graf er de absolutte 
værdier  for  det  umiddelbare  volumen  plottet  sammen med  et  polynomisk  fit.  Afvigelsen  fra  linearitet, 
indikerer nonideelle pakningseffekter. 
 
Figur 8 (a) Det umiddelbare molære volumen af fedtsyrer i relation til sammensætningen af blandingen. Ringe indikerer 
stearinsyre, prikker indikerer oliesyre. (b) Partielle molære volumener for stearinsyre (SA) og DMPC, beregnet ud fra ࢂ࡭ og ࢂ࡮ 
(Peters et al., 2009, s. 96). 
Som  det  ses  af  Figur  8a  aftager  stearinsyrens molære  volumen  indtil molbrøken  bliver  større  end  0.1. 
Herefter  holder  den  molære  volumen  sig  mere  konstant.  Dette  betyder  at  der  sker  en  udvidelse  i 
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stearinsyre  når mængder,  svarende  til  en molbrøk  på  under  0.1,  indsættes  i  en  DMPC membran.  Ved 
molbrøker over 0.1 pakkes molekylerne ideelt. På Figur 8b er det partielle molære volumen af fedtsyrerne 
plottet  sammen med  det  partielle molære  volumen  af  DMPC.  Som  det  ses  af  figuren  er  den  partielle 
volumen af DMPC næsten uændret uanset koncentrationen af stearinsyre i membranen. 
Det konkluderes herefter at stearinsyre skaber 10‐15% ekstra volumen i membranen ved molbrøker mindre 
end 0.1, hvorefter DMPC og stearinsyre blandes ideelt. 
 
Molecular Dynamics (MD) ‐ simulation 
For at validere MD‐simulationen sammenlignes simulationen med de eksperimentelle data. Dette gøres ved 
at sammenligne de simulerede partielle molære volumener med de partielle molære volumener  fundet  i 
densitometri‐eksperimentet.  Stearinsyre  er  et  fast  stof  ved  den  simulerede  temperatur  (330K). 
Simulationen viser at stearinsyren i membranen har samme molekylære konformation som ren stearinsyre 
ved 385K;  smeltetemperaturen  for  ren  stearinsyre. Når  simulationen  valideres  imod de densitometriske 
målinger findes der god overensstemmelse. Forklaringen på det ekstra volumen, som stearinsyre optager 
ved indsættelse i membranen, er at stearinsyren skifter konformation til flydende form. 
Overfladearealet  per  DMPC‐molekyle  blev  også  simuleret.  Ved  at  simulere  denne  parameter  og 
sammenligne den med eksperimentelle  resultater, valideredes modellen yderligere. Derudover, kan man 
ved  sammenligning  af  resultaterne  fra hhv. den protonerede og den deprotonerede  fedtsyre  se,  at den 
deprotonerede fedtsyre giver en større sidevers2 udvidelse. 
 
Figur 9 (a) struktur af hhv. stearinsyre, oliesyre og DMPC, med labels på enkelte atomer. (b) MD‐simulation af placeringen af de 
enkelte atomer i forhold til membranens massemidtpunkt. DMPC/HSA står for protoneret stearinsyre i DMPC, NaSA er den 
deprotonerede stearinsyre. (Peters et al., 2009, s. 98). 
Pakningen  imellem  stearinsyre og DMPC  er  yderligere blevet undersøgt  via  simulation  af placeringen  af 
enkelte  atomer  i  forhold  til  membranens  massemidtpunkt.  Som  det  ses  af  Figur  9b,  befinder 
carboxylgruppen for den protonerede form af stearinsyren sig 13‐14 Ångstrøm fra massemidtpunktet, hvor 
den  deprotonerede  form  befinder  sig  15‐16Å  fra massemidtpunktet. Dette  betyder  at  den  protonerede 
form af  stearinsyren  lægger  sig dybere  i membranen end den deprotonerede  form. Dette kan  ses af de 
                                                            
2 Kaldet en lateral udvidelse. 
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stiplede  linjer på Figur 9b,  som markerer gennemsnitspositionen af bestemte atomer  i DMPC molekylet. 
Som det ses,  ligger de  tilsvarende atomer  for DMPC/HSA konsekvent  lavere end de stiplede  linjer. Dette 
betyder  at membranen  ved  den  deprotonerede  form  bliver  tyndere,  samtidig med  at  den  udvider  sig 
lateralt,  hvilket  betyder  at  dens  volumen  bevares.  Den  laterale  udvidelse  skyldes  den  elektrostatiske 
repulsion mellem anionerne. Desuden konkluderes det ud  fra en analyse af sandsynlighedsdistributionen 
for methylgruppen  for enden af de alifatiske kæder at  i kombination med at membranen bliver  tyndere 
øges graden af uorden og graden af interdigitering3. 
 
3.2 Hypotese 
Det  forventes  at  der  vil  kunne  observeres  en  forskel  i  tykkelsen  af membranen  på  2‐3Å  imellem  den 
protonerede og den deprotonerede fedtsyre. 
   
                                                            
3 Interdigitering er når halerne af modstående molekyler begynder at ligge side om side. 
 
Bemærk ved molekylerne i højre side, at deres haler er fuldstændig interdigiteret og næsten når hele vejen igennem 
membranen. (sammenlign billedet med cellemembranen i Figur 2, hvor DMPC‐halerne ikke interdigiterer). 
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4. Eksperiment 
Dette afsnit indeholder information og teori om SAXS‐apparaturet, prøvepræparering og måleresultater. 
4.1 SAXS 
Røntgenstråling og spredning 
Røntgenstråling er elektromagnetisk stråling med relativt høj energi. Fotoner med bølgelængder (λ) fra 10 
nm  til  0,001  nm  ligger  inden  for  spektret  af  røntgenstråling  (Ohanian,  2007,  s.  1273).  Sammenhængen 
mellem en fotons bølgelængde og dens energi (ܷ) er: 
݄ ݄
ܿ
λ
ܷ ൌ ݂ ൌ  
Hvor ݄  er Plancks  konstant  (݄ ൌ 4,14 · 10ିଵହ ܸ݁ · ݏ), ݂ er  fotonens  frekvensen og  ܿ er  lysets hastighed 
(ܿ ൌ 3,00 · 10଼݉/ݏ). 
Således har fotonerne i røntgenstråling e pn energivariation  å 10ସ: 
ܷሺλ ൌ 10 nmሻ ൌ 124 ܸ݁ 
ܷሺλ ൌ 0,001 nmሻ ൌ 1,24 ܯܸ݁ 
Røntgenstråler kan dannes ved at elektroner rammer et metal med stor hastighed,  i den benyttede SAXS 
bruges kobber. Elektronerne støder nogle elektroner fra kobberets atomer bort og giver anledning til at en 
elektron fra en skal længere ude kan springe ind på den tomme plads. Dette kvantespring skaber en foton. 
 
Figur 10 (a) En fri elektron støder en af kobber‐atomets elektroner væk. (b) En af elektronerne 
fra et højere niveau, afgiver et foton og overtager den ledige plads nærmere kernen.  
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En tom plads  i K skallen giver, ved et spring fra L skallen, et Kα foton. Ved et spring fra M skallen fås et Kβ 
foton.  Ved  en  tom  plads  i  L  skallen  fås,  ved  spring  fra M  skallen,  et  Lα  foton.  Disse  fotoner  har  en 
veldefineret bølgelængde og energi: 
Kα: λ = 0.154 nm svarende til U = 8.03 keV 
Kβ: λ = 0.139 nm svarende til U = 8.90 keV 
Lα: λ = 1.334 nm svarende til U = 0.93 keV 
Ud over disse elektron‐spring vil elektronerne der opbremses undervejs  igennem kobberet også udsende 
fotoner. Disse fotoner kan have en vilkårlig energi, fra elektronens fulde energi til næsten  ingen. Spektret 
herfra vil være kontinuert. 
 
 
Figur 11 Spektret består dels af fotonerne med bølgelængden Kα eller Kβ , og dels af de fotoner der opstår når frie elektroner 
opbremses i kobberet. Med et Nickel‐filter fjernes de bølgelængder der er mindre end Kα fra spektret. (Lund, 2005). 
 
Bølgevektoren 
For fotonens impuls ݌Ԧ gælder:  |݌Ԧ| ൌ ௎
௖
ൌ ௛
ఒ
ൌ  ħ ଶగ
ఒ
 
Bølgevektoren  ሬ݇Ԧ ligger i udbredelsesretn  længde  give ved: ingen og n er t 
หሬ݇Ԧห ൌ
2ߨ
ߣ
     ൬ൌ    
2ߨ݂
ܿ
  ൌ
߱
ܿ
൰ 
Hvor ߱ er vinkelfrekvensen med enheden:    ሾ߱ሿ ൌ ݎܽ݀/ݏ 
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Bemærk at enheden for bølgevektoren er m‐1 (man  ler om det reciprokke rum). ta
Bølgevektoren  ሬ݇Ԧ   har samme retning som impulsen ݌Ԧ: 
ሬ݇Ԧ  ൌ  
݌Ԧ
ħ
 
 Spredningsvektoren  q 
Når røntgenstrålen (fotonerne) rammer prøven vil der ske en spredning. Nogle fotoner kan gå lige igennem 
prøven  uden  at  kollidere med  noget, mens  andre  afbøjes  i  forskellige  vinkler. Der  forekommer  elastisk 
spredning  (Thomson  spredning  ‐ med  energibevarelse) og uelastisk  spredning  (Comton  spredning  ‐ med 
energitab). Det antages at den elastiske spredning er dominerende, så der kan regnes med energibevarelse, 
og deraf: 
λ୧୬ ൌ λ୳ୢ ୢ
Bølgevektoren for den indkommende stråle kaldes  ሬ݇Ԧ௜௡ௗ  
หkሬ
: 
Ԧ୧୬ୢห ൌ  
2π
λ୧୬ୢ
 
Og den udgående bølgevektor  ሬ݇Ԧ௨ௗ er: 
หሬ݇Ԧ௨ௗห ൌ
2ߨ
ߣ௨ௗ
 
ݍԦ er spredningsvektoren: 
ݍԦ  ൌ   ሬ݇Ԧ௜௡ௗ  െ  ሬ݇Ԧ௨ௗ 
ሬ݇Ԧ௜௡ௗ  
ݍԦ 
θ  θ
Figur 12 Viser vektorerne ࢑ሬԦ࢏࢔ࢊ , ࢑ሬԦ࢛ࢊ og ࢗሬԦ.
൫െሬ݇Ԧ௨ௗ൯ 
ሬ݇Ԧ௨ௗ  
 
 
 
 
Da ߣ௜௡ௗ ൌ λ୳ୢ har vi at หkሬԦ୧୬ୢห  ൌ   หkሬԦ୳ୢห 
Og ud fra den ligebenede trekant (se Figur 12) f s: å
|ݍԦ| ൌ 2หሬ݇Ԧหݏ݅݊ሺߠሻ ൌ
4ߨ ݏ݅݊ሺߠሻ
ߣ
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Braggs lov giver at:  
݊ ߣ ൌ 2 ݀ ݏ݅݊ሺߠሻ   ՞   ߣ ൌ
2 ݀ ݏ݅݊ሺߠሻ
݊
 
Ved at indsætte ߣ i |ݍԦ| fås: 
|ݍԦ| ൌ
4ߨ ݏ݅݊ሺߠሻ
൬2݀ ݏ݅݊
ሺߠሻ
݊ ൰
ൌ
2 ߨ ݊
݀
 
 
Og dermed fås formlen for repeat‐afstanden ݀ når spr gsvektoren |ݍԦ| er målt: ednin
݀ ൌ
2 ߨ ݊
|ݍԦ|
 
 
Bølgefunktionen 
I bilag: ”Elektromagnetiske bølger”  er de klassiske ligninger for beskrivelse af elektromagnetiske bølger 
anført med bl.a. ܧ ሬሬሬԦ ൌ  ܧ଴ܿ݋ݏ൫݇ݔ –  ߱ݐ൯ଔԦ Hvor ܧ଴ er amplituden (maksimalværdien), ݇ er bølgetallet 
ቀ݇ ൌ ଶగ
ఒ
ቁ , ݂ er frekvensen,  ߱ er vinkelfrekvensen ሺ߱ ൌ 2ߨ ݂ ሻ og t  er tiden. 
 
Mere generelt kan bølgefunktionen skrives: 
ߖሺݎ ݐሻ ൌ  ܣ݁௜൫௥Ԧ·௞ሬԦ, Ԧି ఠ ௧൯ 
ߖሺݎԦ, ݐሻ er kompleks funktion af stedvektoren ݎԦ  til det betragtede punkt ܴ og tiden t. A er amplituden4.  
 
Bølgevektoren  ሬ݇Ԧ  er en e dbredelsesretning med længden:   ൌ ଶగ
ఒ
 vektor i bølg ns u  
߱ er vinkelfrekvensen ሺ߱ ൌ 2ߨ ݂ ሻ og t  er tiden 
 
Med Eulers formel: 
݁௜ሺఏሻ ൌ ܿ݋ݏሺߠሻ ൅ ݅ · ݏ݅݊ሺߠሻ 
Kan bølgefunktionen skrives som: 
                                                            
4 Amplituden ܣ kan være kompleks, men det er der set bort fra i denne udledning. 
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ߖሺݎԦ, ݐሻ ൫௥Ԧ·௞ሬԦିఠ ௧൯ ൌ ܣܿ݋ݏ൫ݎԦ · ሬ݇Ԧ െ ߱ ݐ൯ ൅ ܣ ݅ · ݏ݅݊ሺݎԦ · ሬ݇Ԧ െ  ߱ ݐሻ ൌ ܣ݁௜
og det ses at real‐delen af ߖሺݎԦ, ݐሻ er proportional med E: 
ܴ ൫ߖሺݎԦ, ݐሻ൯ ൌ  ܣܿ݋ݏ൫ݎԦ · ሬ݇Ԧ െ  ߱ ݐ൯ ݁
ݎԦ · ሬ݇Ԧ giver หሬ݇Ԧห · ݔ hvis x‐aksen retning):  ligger i ݇’s retning (bølgens udbredelses
    ܣܿ݋ݏ൫ݎԦ · ሬ݇Ԧ െ  ߱ ݐ൯ ൌ ܾܧ଴ܿ݋ݏ൫݇ݔ –  ߱ݐ൯ 
    ݄ݒ݋ݎ ܾ ଵ
బ
ൌ
ඥଶ௖ఓ
 
Idet det skal gælde at Intensiteten ܫ ൌ |ܣ|ଶ 
 
 
 
Elektrontæthed og mfaktor  for
Elektrontætheden  ሺݎԦሻ  er en funktion, der til punktet R med stedvektoren  ݎԦ  angiver elektrontætheden. 
 
Formfaktoren  ሺݍԦሻ  er den Fouriertransformerede af elektrontætheden 
 
  Fouriertransformationen af ݂ሺݔሻ er ࣠ሼ݂ሺݔሻሽ ൌ ܨሺܽሻ ൌ ׬  ݂ሺݔሻ݁ሺି௜௔௫ሻ
ஶ
ିஶ ݀ݔ 
  Dvs  at man ti hver ny værdi a skal udregne integralet.   l 
Når  elektrontætheden  ߩሺݎԦሻ  transformeres  bliver  det  med  et  rumintegral,  da  ݎԦ  er  tredimentinel,  og 
formfaktoren kan skrives: 
 
  ሺݍԦሻ ൌ  ࣠ሼߩሺݎԦሻሽ ൌ න  ߩሺݎԦሻ݁ሺି௜௥Ԧ·௤ሬԦሻ  ܸ݀  ܨ
Der gælder at intensiteten ved en ݍԦ‐værdi er p  kvadratet af formfaktoren:  roportinal med
ܫሺݍԦሻ ן |ܨሺݍԦሻ|ଶ 
(Pedersen, 2005) 
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Kratky‐kameraet 
 
 
Figur 13 Skematisk tegning af kratky‐kameraet anvendt i forsøget (Korreman, 1997, s. 47) 
Dette afsnit bygger på (Korreman, 1997, s. 46‐48). Kratky‐kameraet, som er illustreret på figur 13, fungerer 
ved  at  der  dannes  fotoner  af  en  bestemt  bølgelængde  i  røntgentårnet.  Dette  sker  ved  at  elektroner 
accelereres over et meget kraftigt elektrisk felt, hvorefter de rammer en kobberplade. Kobberelektronerne 
exciteres derefter, og ved henfald dannes røntgenfotoner. Disse  filtreres derefter  igennem et nikkelfilter, 
således  at de  fotoner der  anvendes  i  selve  røntgenspredningen har en  ganske bestemt bølgelængde på 
1.54Å. 
Kobberelektronerne udsendes  i alle retninger, og der anvendes derfor en sprække, hvor fotoner med den 
rigtige retning får lov at passere. Denne sprække er aflang for at få en større intensitet.  
For at sikre at røntgenstrålingen rammer prøven anvendes et blokkollimeringssystem. Dette fungerer ved 
at  to blyplader er placeret således at der er et plan  imellem  toppen af den ene plade og bunden af den 
anden.  Dette  betyder  at  fotoner  der  ikke  har  en  retning  vinkelret  på  prøven  bliver  absorberet  af 
blypladerne. Blokkollimeringssystemet er konstrueret for at mindske parasitspredning5. 
Prøveholderen  består  af  et  glasrør med  diameteren  1mm.  Dette  er  placeret  således  at  strålingen  kan 
interagere med hele prøven. Denne er placeret  i et vakuumkammer for at forhindre at røntgenstrålingen 
interagerer med luften. 
Herefter passerer strålingen  igennem endnu et filter, der frasorterer den stråling, der  ikke har  interageret 
med prøven. Denne stråling er skadelig for detektoren, og bliver derfor filtreret fra. 
                                                            
5 Parasitspredning er stråling der ikke interagerer vinkelret med prøven. 
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Detektoren  består  af  en  lodret  placeret  tråd  i  et  gaskammer.  Når  strålingen  interagerer  med  gassen 
ioniseres  denne,  og  ladede  partikler  vil  ramme  tråden  i  forskellige  positioner.  Disse  positioner,  som 
afhænger af q‐vektoren, kan derefter aflæses, da tråden er inddelt i 1024 kanaler. 
 
Indstillinger og håndtering af SAXS‐apparaturet 
For  at  finde  tykkelsen  af  en  phospholipid‐membran  ved  hjælp  af  SAXS,  undersøges måleresultatet  for 
Bragg‐toppe. Når  fotoner  rammer en barriere bliver de spredt  i  forskellige vinkler, men  takket være den 
lag‐delte  struktur  i multi‐lamellare  vesikler  vil  et  flertal  af  fotonerne  blive  spredt  i  ens  vinkler.  Ved  at 
undersøge hvilke vinkler fotonerne spredes  i kan man derfor regne sig frem til afstanden mellem  lagene  i 
vesiklen  (drepeat).  En  computer  gemmer  information om  fotonernes  energiniveauer og hvor meget de  er 
blevet  spredt.  Figur  14  viser nogle  forskellige måleresultater  fra  SAXS. Den øverste  linje  viser  to  skarpe 
bragg‐toppe for ren DMPC i vand. x‐aksen angiver et kanalnummer og y‐aksen angiver hvor mange fotoner 
der blev afbøjet ud til hver af kanalerne (herefter kaldet antallet af counts). 
 
Figur 14 To Bragg‐toppe til beregning af en DMPC membrans tykkelse. Langs x‐aksen står 
kanalnummeret og på y‐aksen kan antallet af fotoner, der spredtes til hver vinkel, aflæses. 
I SAXS apparatet kan visse systemvariable varieres for at opnå sø høje counts som muligt: 
‐ Ved  at  øge  strømstyrken,  øges  også  antallet  af  frie  elektroner,  og  det  kan  føre  til  flere 
røntgenpartikler og højere counts. Hvis strålingen bliver alt for  intensiv kan detektoren  ikke nå at 
registrere alle counts. 
‐ Ved  at  justere  koncentrationen og mængden  af  tørstof  i  en prøve  kan man  øge  chancen  for  at 
fotonerne  støder  ind  i noget og  spredes. Med mere  tørstof  kommer  flere  kollisioner, og på den 
måde også flere afbøjede partikler. 
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‐ Ved at øge varigheden af en måling kan der opnås højere totale counts, men ved langvarig måling 
kan røntgenstrålen også beskadige prøven ved at slå vesiklerne i stykker. 
I dette eksperiment benyttedes en strømstyrke på 40mA og en spændingsforskel på 40kV i perioder af 30 
minutter. En af prøverne blev målt 18 timer i SAXS uden en mærkbar forringelse af prøveresultatet. 
 
4.2 Præparering af prøver 
Dette afsnit er en omhyggelig redegørelse for fremgangsmåden for præpareringen af prøverne. Afsnittet 
tjener således både som dokumentation af eksperimentet, men også som en guide til nybegyndere. 
Fremgangsmåde for klargøring af prøver 
Den nødvendige mængde tørstof til en given koncentration beregnes, hvorefter den rette mængde DMPC 
og Stearinsyre fyldes på en 8 ml glasbeholder. En lille mængde kloroform tilsættes, nok til at alt tørstof er 
opløst og blandingen er helt gennemsigtig. 
Det fyldte glas stilles  ind under en stråle af Nitrogen‐gas  indtil kloroformen er fordampet. Bagefter stilles 
beholderen i vakuum i ca. 30 minutter (se Figur 15) for at sikre at den sidste kloroform fordamper, på den 
tid når trykket ned på ca. 5 · 10ିସ Torr. 
 
 
Figur 15 Otte prøver med inddampet DMPC og stearinsyre sættes under vakuum. 
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Beholderen med  inddampet  tørstof  påfyldes  herefter milli‐q  vand  indtil  den  ønskede  koncentration  er 
opnået. 
Til sidst stilles beholderen i en ”Termomixer Comfort” af mærket Eppendorf på 350 omdrejninger i minuttet 
og 40 grader Celsius nogle timer (Figur 16). 
 
Figur 16 Prøver klar til omrøring i en thermomixer med modificeret varmeelement. 
Ifølge Chunhua Wang (personlig kommunikation), vil molekylerne på denne måde selvorganisere sig. 
Måling og ændring af pH 
I de første prøver blev pH målt med indikatorpapir, fordi prøverne var for små til at pH‐meter kunne 
bruges. Det blev skønnet at pH lå mellem 6 og 8. De sidste 8 prøver havde så stort volumen at pH‐metret 
kunne bruges. Målingerne viste: 
Molbrøk  i %  1%  2%  5%  10%  15%  20%  25%  30% 
Oprindelig pH  7,45  7,3  6,75  7,76  6,0  6,1  6,1  5,8 
Ændret pH  11,7  12,0  12,1  11,85  10,8  10,8  11,5  11,0 
 
Det ses at der, bortset fra ”molbrøk 10%”, er en faldende tendens i pH ved større molbrøk stearinsyre. Som 
man kunne forvente falder pH ved øget syre mængde. Værdierne passe også med de skønnede værdier fra 
indiktorpapir‐målingerne. Det er kun disse 8 prøver, hvor pH‐metret kunne anvendes, der har fået ændret 
pH til over 9. Der er blevet tilsat ca. 1μL NaOH i en koncentration på 16%. Der blev valgt så høj en 
koncentration for ikke at ændre væsentligt på vand‐tørstof forholdet, det sker så på bekostning af 
præcisionen af pH. Det blev tilstræbt at titrere til pH 10 eller over, for at sikre en pH på over 9. (Mængden 
af prøve ved hver molbrøk, tillod ikke at dele prøven og lave yderligere prøver med forskellige pH‐værdier). 
Fremgangsmåde for klargøring af prøveholder 
Væsken, der skal foretages SAXS på, opvarmes til 35 grader Celsius og rystes i mindst en halv time, før brug. 
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Prøveholderen, der allerede har været renset, skylles igennem med nogle milliliter milli‐q vand for at fjerne 
eventuelt støv og urenheder. 
 
Med en engangssprøjte, hvor det aftagelige mundstykke på forhånd er renset, påfyldes prøveholderen en 
DMPC prøve,  i  vandret  stilling. Dette  er nødvendigt  for  at  tyngdekraften  ikke  skal  trække  prøven ud  af 
holderen. 
 
Når bundstykket er skruet på bringes prøveholderen  i  lodret, før sprøjten fjernes og topstykket skrues på. 
Dette for at et eventuelt overtryk ikke skal skubbe prøven ud af beholderen når sprøjten fjernes. 
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 Prøveholderen renses udvendig med først ethanol, så ion‐byttet vand, hvorefter den tørres med trykluft. På 
den måde undgår vi fedtklatter på prøveholderen og tørrer den uden at afsætte støvpartikler på den. 
 
Prøveholderen er nu klar til indførelse i SAXS‐armaturet og efterfølgende måling. 
 
Fremgangsmåde for rengøring af prøveholder 
For at der ikke skal sidde belægninger og forurene fremtidige prøver, er det vigtigt at rense prøveholderen 
efter endt brug. Fremgangsmåden er som følger. 
Efter endt SAXS‐måling, skrues top og bundstykket af og renses i først ethanol og så ion‐byttet vand. 
 
Prøveholderen skylles igennem med først ethanol og så milli‐q vand da dette formodes at være renere end 
ion‐byttet  vand.  Det  er  vigtigt  at  fjerne  alt  etanol  før  næste  prøve,  da  etanol  er  ødelæggende  for 
phospholipid‐membraner. Til sidst pustes prøveholderen  igennem med  trykluft. Dette gøres  forsigtigt, da 
den er skrøbelig, og indtil der ikke er nogen små dråber tilbage i glasrøret. 
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 Mundstykket og prøveholderens gevind renses med ethanol, så ion‐byttet vand. Alt tørres med trykluft. Det 
er vigtigt at tørre ordentligt fordi prøveholderen ikke er rustfri. 
 
 
4.3 Formler til opmåling af prøver 
I dette afsnit står de formler, der blev benyttet til præparering af prøverne.  
 
Beregning af mængden af tørstof 
For at  finde mængden af  tørstof der  skal bruges  til  fremstilling af en prøve med en given koncentration 
(herefter betegnet C) vil vi isolere C fra følgende formel: 
ܥ ൌ
݉௧ø௥௦௧௢௙
݉௧௢௧௔௟
 
݉௧ø௥௦௧௢௙ ൌ ܥ݉௧௢௧௔௟  
↓
݉஽ெ௉஼ ൅ ݉ௌ௧௘௔௥௜௡ௌ௬௥௘ ൌ ܥ൫݉஽ெ௉஼ ݉ௌ௧௘௔௥௜௡ௌ௬௥௘ ൅ ݉௩௔௡ௗ൯ 
 
൅
 Fx: For at lave 5000 mg af en prøve med C = 2 %, så bliver ݉௧ø௥௦௧௢௙  = 5000*0,02 = 100 mg. 
 
Beregning af molekyleforhold 
For  at  finde  ud  af  hvor mange  DMPC molekyler  der  er,  i  forhold  til  antallet  af  Stearinsyre molekyler, 
sammenlignes molekylernes molære masse. 
mDMPC = 677,932542 g/mol 
mStearinSyre = 284,47724 g/mol 
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Forholdet mellem masserne forholder sig åledes:  s
݉DMPC 
ௌ௧௘௔௥௜௡ௌ௬௥௘
ൎ
677,93
ൎ 2,38 
284,48݉
݉ௌ௧௘௔௥௜௡ௌ௬௥௘
݉DMPC 
ൎ
284,48
677,93
ൎ 0,42 
Hvilket  betyder  at  et  DMPC molekyles masse  er  ca.  2,38  gange  så  stort  som massen  af  et  stearinsyre 
molekyle. Eller omvendt; at et Stearinsyre‐molekyle svarer til ca. 0,42 af et DMPC molekyles masse. Heraf 
fås  at  en  prøve med  1g  DMPC  og  2,38g  stearinsyre  indeholder  lige mange molekyler  af  hver  slags.  Et 
molekyleforhold på 1:1. Det samme vil gælde for en prøve med 1g stearinsyre og 0,42g DMPC. 
Molekyleforholdet i en prøve kunne udregnes således: 
Antal mol af DMPC: 
49ሾ݃ሿ
677,93 ቂ
݃
݉݋݈ቃ 
ൌ 0,072 ݉݋݈ 
Antal mol af stearinsyre: 
1ሾ݃ሿ
284,48 ቂ
݃
݉݋݈ቃ 
ൌ 0,0035 ݉݋݈ 
Forholdet imellem dem: 
0,072 ሾ݉݋݈ ܦܯܲܥሿ
0,0035ሾ݉݋݈ ݏݐ݁ܽݎ݅݊ݏݕݎ݁ሿ
ൌ 20,57 ሾܦܯܲܥ/ݏݐ݁ܽݎ݅݊ݏݕݎ݁ሿ 
Det giver et forhold på ca. 21:1. Det vil sige at der i prøven er næsten 21 gange så mange DMPC molekyler 
som der er stearinsyre molekyler. 
Beregning af alle masser for en given koncentration og prøve mængde 
For at finde mængden af tørstof og vand d skal bla at opnå en given koncentration, gælder: er  ndes for 
௧ø௥௦ ܥ כ ݉  ݉ ௧௢௙ ൌ ௧௢௧௔௟
݉௩௔௡ௗ ൌ ݉௧௢௧௔௟ െ ݉௧ø௥௦௧௢௙ ൌ ݉௧௢௧௔௟ሺ1 െ ܥሻ 
Mængden af DMPC og Stearinsyre der  skal blandes  for at opnå et givent  forhold,  findes ud  fra  følgende 
formler: 
Ved brug af molekyleforhold (N): 
݉஽ெ௉஼ ൌ ݉௧ø௥௦௧௢௙ ቆ
ܰ כ ܯ஽ெ௉஼
ܯௌ௧௘௔௥௜௡ௌ௬௥௘ ൅ ܰ כ ܯ஽ெ௉஼
ቇ 
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݉௦௧௘௥௜௡௦௬௥௘ ൌ ݉௧ø௥௦௧௢௙ െ ݉஽ெ௉஼  
Fx: For at opnå et molekyleforhold på 10:1 i 100  ndsættes i formlen: mg tørstof, i
݉஽ெ௉஼ ൌ 100 ൬
10 כ 677,93
284,48 ൅ ሺ10 כ 677,93ሻ
 ൰ ൌ 95,97 mg  
For at finde den tilsvarende mass f stearinsyr g e :e a e  æld r  
݉ௌ௧௘௔௥௜௡ௌ௬௥௘ ൌ 100 െ 95,97 ൌ 4,03 mg 
݉௦௧௘௔௥௜௡௦௬௥௘ ൌ
݉௧ø௥௦௧௢௙
ሺ1 െ ܺி஺ሻ
ܺி஺
൬ ܯ஽ெ௉஼
௧௘௔௥௜௡ௌ௬௥௘
Ved brug af molbrøk (XFA): 
ܯௌ
൰ ൅ 1
 
݉ ௉஼ ൌ
Fx: For at opnå en molbrøk på 10% (ܺி஺ ൌ 0,1) i 100 m rstof, indsættes i formlen: 
஽ெ ݉௧ø௥௦௧௢௙ െ ݉௦௧௘௔௥௜௡௦௬௥௘  
g tø
݉௦௧௘௔௥௜௡௦௬௥௘ ൌ
100
ሺ1 െ 0,1ሻ
0,1 ቀ
677,93
284,48ቁ ൅ 1
ൌ 4,45 mg 
For at finde den tilsvarende masse af stearinsyre gælder: 
݉஽ெ௉஼ ൌ 100 െ 4,45 ൌ 95,55 mg 
 
I Prøvefortegnelsen (side 44) er molekyleforhold og molbrøker angivet for alle prøverne. 
 
4.4 Databehandling 
Her omtales hvordan MatLab er blevet anvendt. 
Til  behandling  af  måleresultaterne  blev  MatLab  (version  6.5)  benyttet.  Følgende  er  en  oversigt  over 
hvordan repeatafstanden blev fundet med MatLab. 
Først bestemtes  toppunkterne ved at  lade MatLab  finde de punkter, der var  større end de  ti nærmeste 
nabopunkter til hver side. Kun de toppunkter der også var større end middelværdien blev anvendt. 
Til hvert toppunkt foretog MatLab et Lorentz‐fit med de omkringliggende punkter. På grund af asymmetrisk 
smearing6 valgtes kun 1 punkt  til venstre  for, og 5 punkter  til højre  for hvert  toppunkt. Det skulle  ifølge  
(Niss et al., 2001) give et godt toppunkt‐estimat. 
                                                            
6 Man kan se at der er asymmetrisk smearing ved at kurven er fladere til venstre for toppunktet. 
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 Disse 7 punkter blev fittet efter Lorentz‐fu o en ܫሺݔሻ:nkti n  
ܫሺݔሻ ൌ
ܿଵ
1 ൅ ܿଷଶሺݔ െ ܿଶሻଶ
 
ܿଵ gættes til at være toppunktets oun værdi. ܿଶ gættes til at være kanalnummeret. ܿଷ vælges til 1.  c t‐
Ud fra disse start‐værdier af ܿଵ, ܿଶ og ܿଷ finder MatLab de værdier der passer bedst til de syv punkter, 
hvorefter Lorentz‐funktionen tegnes med angivet toppunkt (rød diamant). De repeat‐afstande (d), der 
hører til toppunkterne, udskrives(se Figur 17): 
 
Figur 17 (a) Graf med q‐vektoren [Å‐1] langs x‐aksen og antal af counts langs y‐aksen (I titlen er SAXS‐filen angivet som ”0a”). 
 (b) Forstørrelse af den første bragg‐top; Den grønne markering er det benyttede Lorentz‐fit. 
Denne  automatik  virker  ikke  for  alle  grafer.  I  grafer  uden  tydelig  bragg‐top  blev  toppunktet  indtastet 
manuelt. Ved skæve toppe tages Lorentz‐fit med flere punkter til begge sider. 
 
4.5 Resultater 
Dette afsnit er en gennemgang af eksperimentets forløb og måleresultater. I bilaget ”SAXS‐grafer” (s. 53) er 
viset alle graferne. På side  51 er en tabel der sammenkobler prøvefortegnelsen med SAXS‐graferne. 
 
De første fem prøver 
Eksperimentets første 5 prøver blev målt ved en temperatur på 25°C. Figur 18 viser  graferne for disse 
prøver oven over hinanden med count aksen forskudt: 
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 Figur 18 Viser tydelige bragg‐toppe for Ren DMPC, men ikke for molbrøker ࢄࡿࡿ ൐ 0.02. 
(OBS: Langs x‐aksen er q‐vektoren, i stedet for kanalnummeret fra SAXS detektoren) 
Navn i 
prøvefortegnelsen: 
SAXS‐fil 
(målt ved 25°C): 
SAXS‐fil 
(målt ved 38°C): 
Molbrøk: 
ௌܺௌ 
Molekyleforhold: 
[DMPC/Stearinsyre] 
”Ren DMPC”  0a  0n  0  0 
”Prøve 100:1”  100a  100n  0,01  100 
”Prøve 75:1”  75a  75n  0,14  75 
”Prøve B”  50a  50n  0,018  50 
”Prøve 10:1”  10a  10n  0,09  10 
”Prøve 5:1”  5a  5n  0,16  5 
 
Som det kan ses af Figur 18, så forsvinder bragg‐toppene når indholdet af stearinsyre er større end en 
molbrøk på 0.02. 
Repeatafstanden for Ren DMPC ved 25°C (fil: 0a) er på 64.5‐65.5 Ångstrøm (se Figur 17). Disse 
repeatafstande passer nogenlunde med målingerne i (Niss et al., 2001) (se Figur 21 i afsnittet Temperatur). 
Degeneration af prøven over tid 
Det var uklart hvorfor større molbrøker ikke genererede bragg‐toppe, derfor blev prøverne målt igen ved 
en temperatur på 38°C. Hvilket er 10 grader over main‐phase overgangstemperaturen, som (Lund, 2005) 
foreslår. Selve Main‐phase overgangstemperaturen findes i (Peters et al., 2009) og (Ortiz & Gómez‐
Fernández, 1987). 
Figur 19 viser SAXS af de samme prøver, foretaget ved 38°C. Der er kun bragg‐toppe i målingen af Ren 
DMPC og de to prøver med molbrøk på 0.015 og 0.16. Denne anomali, at der ikke længere ses en bragg‐top 
i prøven med molbrøk på 0.01, mens  prøven med molbrøk på 0.16 har fået en, kan skyldes at der findes 
flere faser eller strukturer i prøven end først antaget. 
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 Figur 19 Viser de samme prøver som i Figur 18, målt ved 38°C, 1‐5 uger senere. 
Repeat‐afstanden for Ren DMPC ved 38°C er på 61.8‐62.5 Å. Bemærk også ændringen af bragg‐toppene i 
Ren DMPC: 
 
Figur 20 (a) Viser to målinger af prøven ved navn Ren DMPC med en måneds mellemrum. (Foretaget ved forskellig temperatur). 
(b) Viser måling 0a, 0b, 0p og 0n i samme graf. De blå blev målt ved 25°C, den røde ved 38°C. 
Af Figur 20a fremgår det at bragg‐toppenes counts faldt med tiden. Figur 21b er et nærbillede af den første 
bragg‐top fra hver af målingerne 0a, 0b, 0p og 0n. Der gik 7 dage fra måling 0a til måling 0b, og yderligere 
syv dage til måling 0p. 0n blev målt en hel måned efter 0a. Bemærk at ingen prøver blev opbevaret i 
køleskab i løbet af eksperimentet. 
Temperatur 
Da måling 0a og 0n blev foretaget ved hhv. 25°C og 38°C kan repeat‐afstanden sammenlignes med 
resultaterne i (Niss et al., 2001). Ifølge Figur 21 skulle repeat‐afstanden ved disse temperaturer være hhv. 
63.5 Å og 62.2 Å. Repeat‐afstandene fra 0a og 0n er hhv. 65.0 Å og 62.2 Å. Dette passer for 0n (ved 38°C), 
men ikke for 0a (ved 25°C). Da en repeat‐afstand på 65 Å svarer til en temperatur på ca. 23°C, så kunne 
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dette underbygge en antagelse om, at varmeelementet ved flere af de tidlige målinger har været slukket. I 
så fald er målingerne foretaget ved rum‐temperatur og dermed ikke de 25°C som ellers er SAXS‐
apparaturets default. 
 
 
Figur 21 Viser repeat‐afstanden af DMPC, i rent vand (normal), som funktion af temperaturen. Af figuren fremgår også repeat‐
afstande for DMPC der har været præpareret i kloroform (Niss et al., 2001, s. 61). 
 Protoneret vs. deprotoneret 
For at undgå ”degeneration af prøven over tid” som en fejlkilde, blev 8 nye prøver præpareret samtidig: 
Navn i 
prøvefortegnelsen: 
SAXS‐fil 
(protoneret): 
SAXS‐fil 
(deprotoneret):
Molekyleforhold: 
DMPC/Stearinsyre 
M k: olbrø
  ௌܺௌ 
”1%”  01procen  01base  90  0.01
”2%”  02procen  02base  48  0.02
”5%”  05procen  05base  19  0.05
”10%”  10procen  10base  9  0.10
”15%”  15procen  15base  6  0.15
”20%”  20procen  20base  4  0.20
”25%”  25procen  25base  3  0.25
”30%”  30procen  30base  2  0.30
 
Alle prøverne blev målt ved 40°C i 30 minutter, kort efter hinanden. På Figur 22 vises SAXS resultaterne af 
disse prøver. Der er en bragg‐top på målingen med molbrøk 0.01, men derudover ses kun én bragg‐top ved 
molbrøken 0.10. 
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 Figur 22 Viser resultatet af målingen på de nye prøver lavet i december (Prøverne: 01procen ‐ 30procen). 
Ifølge (Cistola et al., 1988) skal pH‐værdien være over 9 for at sikre at fedtsyrerne er deprotonerede (se 
afsnit XX på side XX). De 8 prøver blev justeret til en pH mellem 10.8 og 12.1 for at sikre at molekylerne 
befandt sig i en deprotoneret tilstand. Figur 23 viser resultaterne af måling: 01base – 30base. 
 
Figur 23 Viser bragg‐toppene i målingerne fra de deprotonerede prøver. 
Bemærk at der er bragg‐toppe i de deprotonerede prøver med en molbrøk mindre end 0.10. Af særlig 
interesse er dog også selve Prøve 10%, her anes en dobbelt bragg‐top i målingen, hvilket antyder at 
vesiklerne balancerer mellem to dominerende faser i prøven. 
Repeat‐afstanden som funktion af molbrøken 
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I afsnittet ”SAXS‐grafer”, under Bilag (side 53), er repeat‐afstanden (d) anført for alle målingerne 
individuelt. I tabellen herunder, er målinger med tydelige bragg‐toppe understreget: 
Måling: 
 
dgennemsnit 
(protoneret): 
  Måling:  dgennemsnit 
(deprotoneret): 
  Forskel 
(dd ‐dp): 
01procen  62.1 Å    01base  59.4 Å    ‐2.7 Å 
02procen  65.8 Å    02base  58.5 Å    ‐7.3 Å 
05procen  68.6 Å    05base  58.8 Å    ‐9.8 Å 
10procen  64.4 Å    10base  60.7 Å    ‐3.7 Å 
15procen  45.9 Å    15base  55.7 Å    9.8 Å 
20procen  52.0 Å    20base  56.4 Å    4.4 Å 
25procen  49.4 Å    25base  59.1 Å    9.7 Å 
30procen  50.8 Å    30base  59.3 Å    8.5 Å 
 
For målinger uden en klar bragg‐top er antalet af punkter, som Lorentzfunktionen fitter med, valgt 
manuelt. I Figur 24 er alle repeat‐afstande fra de nye prøver plottet. 
 
Figur 24 Viser repeat‐afstande for de nye prøver. De protonerede (røde) har pH mellem 5.8 og 7.76. 
De deprotonerede (blå) har pH‐værdier mellem 10.8 og 12.1 
I Figur 24a Vises de beregnede repeat‐afstande. Af Figur 24b fremgår det, at repeat‐afstanden i de 
deprotonerede prøver tilnærmelsesvis ligger på en ret linje. Repeat‐afstanden i de protonerede prøver 
ligner nærmere en sinuskurve (hvis repeat‐afstanden ved molbrøk 0.15 havde vist 58 Å…). Det ses også at 
de deprotonerede prøver havde en mere ensartet repeat‐afstand end de protonerede. 
Det skal bemærkes at prøverne med de udtværede bragg‐toppe gør, at usikkerheden bliver så stor, at 
resultatet er utilregneligt. Tykkelsesændringen i membranerne skulle ellers ligge mellem 2‐3 Å (se side 14). 
 
4.6 Usikkerhed 
Dette afsnit diskuterer fejlintervallet i de afmålte prøver. 
Usikkerhed af prøver grundet manglende præcision i måleudstyr 
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Vægten der blev benyttet til at afveje prøverne havde en følsomhed på 1 · 10ିସ gram. Dette er der taget 
højde  for  og  i  prøvefortegnelsen  (side  44)  er  anført  hvor  meget  molbrøk,  væskekoncentration  og 
molekyleforhold  etc.  kan  variere  ved  en  afvigelse  på  +/‐  0,1  mg  af  de  forskellige  stoffer.  Det  ses  i 
prøvefortegnelsen at  fejlmargin bliver  større når molbrøkken  sænkes eller det  totale volumen af prøven 
bliver mindre. Med en molbrøk på ca. 1% stearinsyre og 50 mg tørstof, var fejlmargin således 50% ‐ dvs. en 
reel molbrøk på mellem 0.5% og 1.5%. For 150 mg tørstof var usikkerheden ca. 15%, med en reel molbrøk 
på mellem 0.85% og 1.15%. Dette har er relevant eftersom SAXS sjældent viste braggtoppe i prøver med en 
molbrøk på over 5% stearinsyre. Alligevel anses fejlintervallerne for ‐ under forholdene – acceptable. 
Udover vægtens egen måleusikkerhed, viste det sig at små forskelle i lufttryk, samt vibrationer i gulvet og 
bordpladen,  kunne  påvirke  vægten.  Et  automatisk  ventilationsanlæg  der  tænder  i  nærheden,  eller 
menneskers færden i laboratoriet; det kan øge måleusikkerheden med mellem mindst 0,1 mg til i hvert fald 
0.5 mg. Dette har det  ikke  været muligt  at  forhindre, men  til  trods  for dette har  vi  kun  valgt  at  anføre 
usikkerheden som funktion af apparatets præcision.  
Usikkerhed af prøver grundet præpareringsmetoden 
Selve prøvepræpareringen kan også være årsag til tab eller usikkerhed omkring de benyttede data.  
For  eksempel:  Med  prøven  der  skulle  have  et  forhold  på  100:1  DMPC  molekyler  per  Stearinsyre,  så 
medfører vægtens egen usikkerhed at molekyleforholdet  reelt  ligger et sted mellem 70:1 og 200:1. Men 
hvad nu hvis noget af den opmålte stearinsyre ikke en gang havnede i glasset? Noget af det kunne have lagt 
sig på vægten som støv, eller have sat sig fast på glassets munding for senere at falde bort. En ændring på 
bare en tiendedel milligram mere vil firedoble fejlintervallet. 
Denne type fejl er forsøgt undgået, men kan ikke udelukkes helt. Det kan således få betydning for molbrøk 
og molekyleforhold, men er af mindre betydning ved opmåling af DMPC og vand, da der typisk blev brugt 
op til 99 gange mere DMPC end stearinsyre, og 20 gange så meget vand som dem begge tilsammen. Noget 
af  vandet  kan  have  fordampet  i  løbet  af  prøvepræpareringen,  men  en  lille  ændring  af 
væskekoncentrationen  forventes  uden  betydning  for  SAXS  målingerne.  Der  blev  derfor  ikke  foretaget 
yderligere gravimetrisk bestemmelse af væskekoncentrationen i prøverne. 
 
4.7 Mulige fejlkilder til eksperimentet 
Her følger en redegørelse for mulige fejlkilder i relation til prøveprepareringen i eksperimentet. Dette afsnit 
er  baseret  på  personlig  kommunikation  med  Peter  Westh,  professor  ved  NSM,  institut  på  Roskilde 
Universitet. 
Metastabile faser 
Hvilken fase et stof befinder sig i afgøres af Gibbs frie energi ved forskellige omgivelser f.eks. forskellige tryk 
og temperatur. Et stof vil som hovedregel befinde sig i den fase, hvor det har den laveste Gibbs frie energi. 
Hvor hurtigt en faseovergang optræder afgøres imidlertid ikke nødvendigvis af forskellen i Gibbs fri energi 
for de to faser, men også af intermolekylære faktorer. For eksempel kan et stof være meget lang tid om at 
skifte fra én molekylær konfiguration til en anden. Termodynamisk ustabile faser, der alligevel forekommer 
fordi de er kinetisk bremsede kaldes metastabile faser (Atkins, 1994, s. 184). 
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Dette betyder at metastabile faser kan betegnes med en  levetid, der repræsenterer den tid det tager for 
fasen  at overgå  til  en  termodynamisk  stabil  tilstand.  En del metastabile  faser  vil have  en  levetid der  er 
længere end eksperimentets varighed og vil derfor kunne betragtes  som  stabile  indenfor eksperimentet, 
heraf betegnelsen ”kinetsik stabile”. 
 
Figur 25 Lokale minima på Gibbs frie energi kaldes metastabile eller kinetiske faser. Ved øget temperatur og tryk, formindskes 
energibarrieren til den termodynamisk stabile fase, og livstiden for den metastabile fase bliver mulig indenfor eksperimentelle 
tider. (Brazhkin, 2006) 
Som det ses af Figur 26 afhænger  levetiden for en metastabil fase af tryk og temperatur. Ved den kritiske 
energi bliver det muligt  for den metastabile  fase at overgå  til en  termodynamisk  stabil  fase  indenfor en 
tidsramme  der  er  overkommelig  eksperimentelt.  Aktiveringsenergien  for  faseovergangen  bliver  altså 
mindre ved en højere temperatur og et højere tryk. 
 
Figur 26 Fasediagram med både metastabile og stabile faser. Metastabile faser (fase 1, 2 og 3) er reversible i forhold til tryk og 
temperatur. Den grå linje repræsenterer den irreversible overgang imellem metastabile og stabile faser ‐ fase 4 og 5. 
Overgangen imellem de termodynamisk stabile faser er ligeledes reversibel. (Brazhkin, 2006) 
Som det ses af Figur 26 er der reversibilitet imellem hhv. de metastabile eller de stabile faser. Derimod er 
overgangen fra en metastabil til en termodynamisk stabil fase irreversibel da denne følges af et fald i Gibbs 
fri energi for systemet. 
Metastabile  faser  kan  opstå  i  systemer  med  phospholipider  og  fedtsyrer  i  vand.  Igennem 
præpareringsmetoden  kan  der  opstå metastabile  faser  i  det  binære  system  af  phospholipider  og  vand 
(Chernik, 1995). Hvis  systemet  ikke helt opnår  temodynamisk  ligevægt  i  løbet af præpareringen kan der 
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lokalt opstå regioner  i membranen med høje koncentrationer af fedtsyre. Ved for høje koncentrationer af 
fedtsyre i membranen, opstår en række faser som ikke har bilagsstruktur (Koynova & Tenchov, 2001). Disse 
strukturer  vil  være  præget  af  et  andet  SAXS‐spektrum  og  en  anden  geometrisk  struktur.  Ved  det  ene 
spektrum lagt oven på det andet, kan der opstå en smearing af bragg‐toppene. 
Ved  at  variere  temperaturen  over  og  under main  phase  transition  flere  gange  vil man  kunne  komme 
nærmere  på  termodynamisk  ligevægt.  Ydermere  vil  ultralyd  også  kunne  medvirke  til  at  nedbryde 
aggregater7  i  en  metastabil  fase  og  få  den  til  at  overgå  til  en  termodynamisk  stabil  fase  (personlig 
kommunikation med Peter Westh fra artiklen).  
 
Kloroformkontaminering 
Det er  ligeledes muligt at der var rester af kloroform  i prøven efter præparering, som  ikke var forsvundet 
under  fordampningen.  Kloroform  interagerer med DMPC  i  regionen  omkring  hovedgruppen  (Phonphok, 
Chidichimo,  & Westerman,  1996)  og  kan  forårsage  en ændring  i  den  elastiske  frie  energi8.  Dette  kan 
ligeledes medføre en smearing af bragg‐toppene og dermed en ændring i repeat‐afstanden. 
Med gaskromatografi eller massespektrometri ville det have været muligt at påvise om der var kloroform‐
rester tilbage i prøven. 
 
Ujævn aggregering i forbindelse med kloroform 
Det er endvidere muligt at der er anvendt for små mængder kloroform  i prøveprepareringen. Både DMPC 
og stearinsyre har  lave opløseligheder  i kloroform. Hvis der er anvendt for små mængder kloroform vil en 
del af stearinsyren selvorganisere, og disse selvorganiserede aggregater vil stadig eksistere  i den endelige 
prøve i vand, hvor de sandsynligvis vil danne fedtsyrekrystaller (Cistola et al., 1988). 
 
pH‐fasediagram 
Alligevel fik  ikke alle prøverne en ny bragg‐top, og det kan  ikke udelukkes at fejlen er pH‐relateret.  Ifølge 
Peter Westh  (personlig kommunikation) kan der, ved forskellige pH‐værdier, opstå helt andre strukturer  i 
prøven end  først antaget. En nærmere undersøgelse af  stabile og metastabile  faser  som  funktion af pH, 
blev ikke foretaget. Det kan ikke udelukkes at mangelen af bragg‐toppe ved visse molbrøker, skyldes pH.  
 
                                                            
7 Hvis der er klumper af aggregeret stearinsyre inde i en multilamellar vesikel vil det medføre at repeatafstanden kan 
være forskellig, forskellige steder i vesiklen. Dette vil give runde bakker frem for bragg‐toppe.  
8 Den Fri Energi ved krumning af membranen. 
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 Figur 27 (a) Viser prøven med navnet ”5%” før og efter at den blev justeret til pH 12.1 (deprotoneret). 
(b) Viser prøven med navnet ”15%”. Her har justering til pH 10.8 ikke givet en ny bragg‐top. 
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5. Konklusion 
Ud fra figur 24 ses det, at reapeat‐afstanden for ren DMPC i vand er faldende for molbrøker 
ௌܺௌ ൐ 0.10, og at der ikke forekommer nogen ændring af repeat‐afstanden i de deprotonerede 
prøver.  
 
Resultaterne har en stor usikkerhed, der kommer af medregningen af de flade Bragg‐toppe. 
Intervallet i måleserierne var for små og det lå uden for projektets rammer at gentage forsøgene 
for at se om målingerne er reproducerbare. Ligeledes har fitning med formfaktorer F(q) ikke været 
tilgængelig. 
 
Med udgangspunkt i problemformuleringen: ”Ændres repeatafstanden af en DMPC multilamellar 
vesikel som følge af perturbering med stearinsyre?”, så er svaret ja. 
Til spørgsmålet: ”Findes der en systematisk sammenhæng imellem ændringen i repeatafstanden 
og koncentrationen af stearinsyre i membranen?”, så kan det hverken bekræftes eller afkræftes. 
Hvad angår spørgsmålet: ”Findes der en systematisk sammenhæng imellem ændringen i 
repeatafstanden og protoneringen af stearinsyren?”, så antyder projektets resultater at det kan 
der være, men konklusionen er at usikkerheden og de manglende data om faser og strukturer har 
gjort resultaterne usikre. 
 
   
Side 39 af 62 
 
6. Litteraturliste 
Atkins, P. W. (1994). Physical chemistry. Oxford University Press. 
Avanti Polar Lipids, Inc. (u.d.). avantilipids.com: Phospholipids: PC & LPC: Saturated Fatty Acid: "14:0 PC 
(DMPC)". Hentede 7. 12 2009 fra Avanati Polar Lipids, Inc.: 
http://avantilipids.com/index.php?option=com_content&view=article&id=1783&Itemid=460&catnumber=
770345 
Brazhkin, V. (2006). Metastable phases, phase transformations, and phase diagrams in physics and 
chemistry. Physics ‐ Uspekhi , s. 719 ‐ 724. 
Chernik, G. (1995). Phase equilibria in phospholipid‐water systems. Advances in Colloid and Interface 
Science , s. 65‐129. 
Cistola, Hamilton, Jackson & Small. (1988). Ionization and Phase Behavior of Fatty Acids in Water: 
Application of the Gibbs Phase Rule. Biochemistry , s. 1881‐1888. 
Israelachvili, J. (1992). Intermolecular & Surface Forces. Academic Press, Harcourt Brace & Company, 
Publishers. 
Korreman, S. S. (1997). Anomal Swelling af lipide dobbeltlag. Roskilde Universitet. 
Koynova, R., & Tenchov, B. (2001). Interactions of surfactants and fatty acids with lipids. Current Opinion in 
Colloid & Interface Science , s. 277 ‐ 286. 
Lund, A. (2005). Phosphorlipidmembraner perturberet med 1‐alkoholer ‐ et SAXS studie. Roskilde: Roskilde 
Universitet ‐ RUDAR. 
Mouritsen, O. G. (2005). Life as a matter of fat ‐ The emerging science of lipidomics. Berlin Heidelberg: 
Springer‐Verlag. 
Niss, Skimminge, Thormann & Timmermann (2001). En undersøgelse af solvents og kædelængdes betydning 
for anomal swelling i phospholipiddobbeltlag. Roskilde Universitet. 
Ohanian, H. C. (2007). Physics for engineers and scientists. London: W.W. Norton & Company Ltd. 
Ortiz, A., & Gómez‐Fernández, J. C. (1987). A differential scanning calorimetry study of the interaction of 
free fatty acids with phospholipid membranes. Chemistry and Physics of Lipids , s. 75‐91. 
Pedersen, U. R. (2005). Strukturelle ændringer af en phospholipidmembran. Roskilde Universitet. 
Peters , Hansen, Møller & Westh (8. Januar 2009). Effect of Fatty Acid Inclusion in a DMPC Bilayer 
Membrane. Journal of Physical chemistry B , s. 92‐102. 
Phonphok, N., Chidichimo, G., & Westerman, P. W. (1996). Disposition of chloroform in phosphatidylcholine 
membranes: a 2H‐ and 31P‐NMR study. Chemistry and Physics of Lipids , s. 25 ‐ 37. 
Side 40 af 62 
 
 7. Bilag 
 
Elektromagnetiske bølger 
Dette  afsnit  giver  en  oversigt  over  de  elementære  begreber  ved  elektromagnetiske  bølger  og  bygger 
hovedsagelig på  (Ohanian, 2007) 
 
Det elektriske felt ࡱሬԦ og det magnetiske felt ࡮ሬሬԦ 
I den klassiske elektrodynamik defineres den elektriske feltstyrke ܧሬԦ  ud fra at en ladning q anbragt i feltet 
påvirkes med en kraft ܨԦ i feltets retning: 
ܨԦ ൌ ݍ ܧሬԦ 
t når ܨԦ og ݍ kendes, så k n ܧሬԦ  bestemmesሻ.  (Det vil sige a a
Enheden for den elektriske feltstyrke ܧሬԦ  bliver: 
ൣܧሬԦ൧ ൌ  
N
C
ൌ
V
m
 
Den magnetiske feltstyrke ܤሬԦ defineres ud fra, at en ladning ݍ med hastigheden ݒԦ påvirkes med en kraft ܨԦ. 
Kraften er vinkelret på  ݒԦ  og  ܤሬԦ : 
ܨԦ ൌ ݍ ݒԦ ൈ ܤሬԦ 
t når ܨԦ , ݒԦ og ݍ kendes, så kan ܤሬԦ bestemmesሻ.  (Det vil sige a
Enheden for den magnetiske feltstyrke ܤሬԦ  bliver: 
ൣܤሬԦ൧ ൌ  
N
Cms
ൌ  
V
mଶ
ൌ T 
Her står T for tesla. 
 
Energitætheden ݑ௘ (energien pr. rumfangsenhed) er  r det elektriske felt: fo
ݑ௘ ൌ  
1
2
 ߝ଴ ܧଶ 
hvor ߝ଴  er vakuum permitiviteten og ܧ ൌ หܧሬԦห . 
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Energitætheden ݑ௠ (energien pr. rumfangsenhed) er for det magnetiske felt: 
ݑ௠ ൌ  
1
2ߤ଴
   ܤଶ 
hvor ߤ଴  er vakuum permeabiliteten. 
Sammenhængen mellem disse fysiske konstanter og lysets hastighed ܿ er: 
ܿ ൌ  
1
ඥߝ଴ߤ଴
 
En elektromagnetisk bølge 
En elektromagnetisk bølge har en varierende elektrisk feltstyrke ܧሬԦ og en varierende magnetisk feltstyrke ܤሬԦ 
Feltstyrkerne står vinkelrette på hinanden og feltstyrkerne er vinkelrette på udbredelsesretningen.   
Felterne har samme fase og frekvens. Sammenhængen ellem feltstyrkerne er:  m
ܤ ൌ
1
ܿ
ܧ 
Betragtes en polariseret, plan bølge med bølgelængden ߣ og frekvensen ݂, der udbreder sig i x‐aksens 
retning ( ଓԦ ), så kan y‐aksen vælges så det elektriske felt ligger i y‐retningen ( ଔԦ ). 
Hvis det elektriske felt er givet ved: 
ܧሬሬሬ Ԧ ൌ  ܧ଴ܿ݋ݏሺ݇ݔ –   ߱ݐሻଔԦ
Hvor ܧ଴ er amplituden (maksimalværdien), ݇ er bølgetallet ቀ݇ ൌ
ଶగ
ఒ
ቁ , ݐ er tiden og ߱ er vinkelfrekvensen 
ሺ߱ ൌ 2ߨ ݂ ሻ og har enheden ሾ߱ሿ ൌ ݎܽ݀/ݏ. 
Så vil det magnetiske felt være vinkelret p samme fase og frekvens: å det elektriske og have 
ܤ ሬሬሬԦ ൌ  ܤ଴ܿ݋ݏሺ݇ݔ –  ߱ݐሻሬ݇Ԧ 
hvor ܤ଴ ൌ
ଵ
௖
ܧ଴ . 
 
Energitætheden 
Energitætheden i den elektromagnetiske bølge kan findes som summen af den elektriske og magnetiske 
energitæthed:  
ݑ ൌ  ݑ௘ ൅ ݑ௠ ൌ  
1
2
 ߝ଴ ܧଶ ൅ 
1
2ߤ଴
   ܤଶ 
Med ܤ ൌ ଵ
௖
ܧ og ܿ ൌ   ଵ
ඥఌబఓబ
 fås: 
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ݑ ൌ    ߝ଴ ܧଶ ൌ  
1
ߤ଴
   ܤଶ ൌ  
ܧܤ
ߤ଴ܿ
 
 
Intensiteten     
Intensiteten ܫ af den elektromagnetiske bølge har effekten   pr. areal, der hvor bølgen passerer. 
Intensiteten er den gennemsnitlige energitæthed ganget med udbredelseshastigheden. 
Som gennemsnitsværdi af feltstyrkerne bruges Root Mean Square –værdierne (rms). 
For en sinuskurve gælder: 
ܧ௥௠ ൌ  
ܧ଴
√2
௦  
ܫ ൌ ݑ௚௡௦ܿ   ൌ  
ܧ௥௠௦ܤ௥௠௦
ߤ଴
 ൌ  
ܧ଴ܤ଴
2ߤ଴
ൌ  
ܧ଴
ଶ
2ܿߤ଴
 
 
Som det ses er intensiteten proportional med kvadratet af det elektriske felts amplitude ܧ଴ . 
 
Poynting vektoren 
Poynting vektoren  Ԧܵ er givet ved: 
ܵ ሬሬሬԦ ൌ  
ܧሬԦ  ൈ  ܤሬԦ
ߤ଴
 
Vektoren har retning i bølgens udbredelsesretning (ܧሬԦ og ܤሬԦ  er jo vinkelrette på udbredelsesretningen). 
S er lig bølgens intensitet Sgennemsnit = Er 
Gennemsnitslængen af Poynting vektoren er lig bølgens intensitet. 
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Prøvefortegnelse 
Et regneark blev oprettet med formler til beregning af nye prøver, og til at beregne deres fejlmarginer. 
 
Hvordan en prøve med en given koncentration og molbrøk beregnes: 
࢓ ࢙࢚࢕ࢌ ൌ ௧௢௧௔௟
࢓ࡴ૛ࡻ ൌ ݉௧௢ ௟ െ ݉௧ø௥௦ ൌ ݉௧௢௧௔௟ሺ1 െ ܥሻ 
࢚ø࢘ ܥ · ݉  
௧௔ ௧௢௙
ࢄࡿࡿ ൌ
݊ௌௌ
݊ௌௌ ெ௉஼൅ ݊஽
 
࢔ࡿࡿ ൌ
݉ௌௌ
ܯௌௌ
 
࢔ࡰࡹࡼ࡯ ൌ
݉஽ெ௉஼
ܯ஽ெ௉஼
 
ࡺ ൌ
ቀ݉஽ெ௉஼ܯ஽ெ௉஼
ቁ
ቀ݉௦௦ܯ௦௦
 ቁ
ൌ ܽ݊ݐ݈ܽ ܦܯܲܥ ݉݋݈݁݇ݕ݈݁ݎ ݌݁ݎ ݏݐ݁ܽݎ݅݊ݏݕݎ݁ 
࢓ࡿࡿ ൌ
݉௧ø௥௦௧௢௙
ቀ1 െ ௌܺௌ
ௌܺௌ
ቁ ቀܯ஽ெ௉஼ܯௌௌ
ቁ ൅ 1
   ݈݈݁݁ݎ   ࢓ࡿࡿ ൌ ݉௧ø௥௦௧௢௙ ൬
ܯௌௌ
ܯ ൅ ܰ כ ܯ஽ெ௉஼ௌௌ
൰ 
࢓ࡰࡹࡼ࡯ ൌ ݉௧ø௥௦௧௢௙ െ ݉ௌௌ   ݈݈݁݁ݎ   ࢓ࡰࡹࡼ࡯ ൌ ݉௧ø௥௦௧௢௙ ൬
ܰ כ ܯ஽ெ௉஼
ܯௌௌ ൅ ܰ כ ܯ஽ெ௉஼
൰ 
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SAXS­måling oversigt 
Følgende er en oversigt over målinger foretaget med SAXS. Til hver måling er angivet: 
Prøvens navn: Det samme som i prøvefortegnelsen. 
 Målingens fil‐navn: Til hver måling hører tre filer med forskellige fil‐endelser. Positionsdata ender med  
”.00p” og er grundlaget for graferne. Data om partiklernes energiniveauer ender med, ”.00e” og filen med 
endelsen ”.inf” indeholder oplysninger om tidspunkt og varighed af målingen. 
Og derudover temperaturen i grader Celcius, pH‐værdien, datoen, starttidspunktet og målingens varighed. 
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SAXS­grafer 
Dette er de primære udskrifter af alle SAXS måleresultaterne bearbejdet med MathLab. 
x‐aksen ngiver altid q‐vektoren, mens y‐aksen angiver antal counts. 
Repeat‐afstanden (d) er anført for hver bragg‐top. 
Rækkefølgen af grafer er: 
Kalibrering:  ”Sølvbehenat”. 
Gamle:  ”Ren DMPC”, ” Prøve 5:1”, ” Prøve 10:1”, ” Prøve 50:1”, ” Prøve 75:1”, ” Prøve 100:1”. 
Nye (pH ca. 7) protoneret:    ”1%”, ”2%” , ”5%” , ”10%” , ”15%” , ”20%” , ”25%” , ”30%”. 
Nye (pH ca. 11) deprotoneret:  ”1%”, ”2%” , ”5%” , ”10%” , ”15%” , ”20%” , ”25%” , ”30%”. 
Diverse:  ”Ren Stearinsyre”, ”Jern”, ”Vand”, ”Glas”,”Tom”, ”Ren stearinsyre i vand”. 
Kalibrering 
 
Figur 28 En måling af Sølvbehenat til at vurdere gyldigheden af de benyttede koefficienter 
q(x) = 0.000794794349116x ‐ 0.174464051989186 
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Gamle 
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Nye (pH ca. 7) protoneret 
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Nye (pH ca. 11) deprotoneret 
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Diverse 
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